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The particle size parameter affects properties of substance. The Scherrer formula and the 
Debye equation are used for particle size evaluation. The current paper describes the approach 
based on the joint use of these relations allowing to avoid limitations typical for them, taken 
individually. 
 
Размер частиц сильно влияет на физические и химические свойства веществ. 
Уравнение Шеррера часто используется для определения размеров частиц по-
рошковых образцов, если есть данные дифракции [1]. Результат, получаемый при 
использовании уравнения Шеррера, является лишь приблизительным, поскольку 
эта формула учитывает расширение пиков исключительно за счёт размерного эф-
фекта. Использование уравнения Шеррера обеспечивает более точный результат 
в случае, когда одному пику соответствует единственный дифракционный мак-
симум. В случае одной фазы, одному пику часто соответствует отражение от не-
скольких семейств атомных плоскостей, а в случае образца, состоящих из не-
скольких фаз, одному пику часто соответствуют рефлексы сразу нескольких фаз, 
что затрудняет расчёт.  
Уравнение Дебая может также использоваться для вычисления размера ча-
стиц [2]. Это уравнение позволяет вычислить теоретические дифракционные 
пики по параметрам решетки, координатам атомов и размерам частиц всех фаз, 
входящих в состав образца. Если экспериментальные и теоретические дифрак-
ционные пики совпадают, то размеры частиц, используемые при расчёте теоре-
тических пиков, соответствуют действительным значениям. Результат, получае-
мый с помощью уравнения Дебая, более точный, поскольку он учитывает рассе-
яние в любой точке, а не только в брэгговских углах, как в случае уравнения Шер-
рера. Ещё одно преимущество уравнения Дебая заключается в том, что его можно 
применять к аморфным образцам. Использование данного уравнения для опре-




В данной работе описывается метод определения размера частиц основан на 
совместном использовании формулы Шеррера и уравнения Дебая. Теоретиче-
ские пики были получены с помощью программного пакета DIANNA, а разложе-
ние экспериментальных пиков осуществлено с помощью алгоритма, написан-
ного на Python.  
 Представленный метод состоит из трёх этапов, представленных на Рис. 1. 
Первый этап заключается в применении формулы Шеррера к отдельному пику и 
получения начальных величин размеров частиц. Следующий шаг заключается в 
уточнении полученных значений с помощью уравнения Дебая. Далее необхо-
димо вычислить R-фактор. Этот параметр показывает разницу между теоретиче-
скими и экспериментальными дифракционными данными. Если R-фактор не 
обеспечивает требуемой точности, то необходимо вернуться к предыдущему 
шагу и уточнить значения размеров частиц ещё раз. Этот шаг необходимо повто-
рять до тех пор, пока точность не достигнет приемлемого значения. Результат, 
полученный с помощью предложенного метода, более точен, чем тот, который 
может быть вычислен только из уравнения Шеррера, и вычисления занимают 
меньше времени чем в случае использования только уравнения Дебая. Настоя-
щий метод может применяться к любым данным дифракции, полученным с по-
рошковых образцов.  
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